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Квантово-хімічні властивості L-карнітину
Представлено членом-кореспондентом НАН України I.С. Чекманом 
Проаналізовано розподіл зарядів, електростатичного, гідрофобного потенціалів і виявлено основні реакційні 
центри молекули L-карнітину. Значна величина дипольного моменту і різноманітність функціональних груп 
молекули свідчать про можливість взаємодіяти з полярними та неполярними структурами бiомембран.
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L-карнітин є похідним амінокислот, спорідненим з вітамінами групи В (L-карнітин також 
називають вітаміном BT або B11), синтезується в організмі переважно в печінці. Після перо-
рального застосування L-карнітин добре абсорбується в травному тракті і досягає макси-
мальної концентрації в крові протягом 3 год. У вигляді метаболітів переважно виділяється 
нирками. L-карнітин виявляє анаболічну, антигіпоксичну і антитиреоїдну дію, а також сти-
мулює регенеративну активність тканин, сприяє покращенню апетиту і активує жировий 
обмін, прискорює регенерацію нервової тканини [1, 2]. Препарат призначають пацієнтам із 
захворюваннями серця для покращення стану, для уповільнення старіння головного мозку, 
поліпшення концентрації уваги і пам’яті. Його доцільно призначати недоношеним дітям, а 
також дітям у період активного росту для нормалізації недостатньої маси тіла і нормального 
розвитку скелетних м’язів. L-карнітин застосовують в комплексному лікуванні різних за-
хворювань печінки, підшлункової залози, ендокринної системи. L-карнітин бере участь у 
перенесенні залишків жирних кислот через мембрани з цитоплазми в мітохондрії для бета-
окиснення. У клінічній практиці препарат призначають спортсменам для підвищення ви-
тривалості під час фізичних вправ, а також збільшення м’язової маси [1, 3, 4].
На кафедрі фармакології Національного медичного університету iм. О.О. Богомольця 
проводяться дослідження з вивчення квантово-фармакологiчних властивостей різних пре-
паратів [5]. Метою даного дослідження стало вивчення квантово-хімічних властивостей 
L-карнітину.
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Матеріали i методи дослідження. L-карнітин ((3R)-3-гідрокси-4-триметиламоніо-бу-
та ноат) синтезується в організмі людини і тварин з гамма-бутиробетаїну. 
Електронна структура молекули L-карнітину, його енергія сольватації, вільна енергія у 
водному розчині з урахуванням ефектів сольватації—десольватації, енергії молекулярних 
орбіталей та значення дипольного моменту встановлені за допомогою теорії функціонала 
густини DFT [6] з використанням гібридного функціонала B3LYP [7] у неемпіричному ба-
зисі 6-31G(d,p) з поляризаційними функціями і вдосконаленої сольватаційної моделі IEF 
PCM [8]. Оптимізацію просторової будови молекули, тобто розрахунки взаємного розта-
шування всіх атомів у просторі, коли молекула має найменший рівень енергії, проводили 
напівемпіричним методом РМ3 [9, 10].
Результати досліджень та їх обговорення. Оптимізована геометрія молекули L-ка р ні-
ти ну з вказаними типами атомів наведена на рис. 1, а.
L-карнітин містить гідроксильну і депротоновану карбоксильну функціональні групи, а 
також — N+(CH3)3 триметиламонієву групу, яка має позитивний заряд.
Важливими характеристиками молекули в розчині є заряди на атомах (див. рис. 1, б), 
оскільки міжмолекулярні взаємодії в цьому випадку мають переважно електростатичну 
природу [11].
Заряди на атомах кисню карбоксильної і гідроксильної груп у молекулі L-карніти ну 
типові — великі від’ємні (−0,641, −0,629 і −0,588 ат. од. відповідно). Також значний надли-
шок електронної густини (−0,395 ат. од.) має атом азоту триметиламонієвої групи. Заря-
ди на атомах вуглецю залежать від електронегативності сусідніх атомів. Так, атом С кар-
боксильної групи має найбільший позитивний заряд (0,507 ат. од.), а атоми вуглецю ме-
тильної групи і деякі атоми вуглецевого ланцюга несуть надлишок електронної густини 
(до −0,290 ат. од).
Розподіл електростатичного та гідрофобного потенціалів молекули L-карнітину, роз-
рахований методом FieldView 2.0.2 [12], зображений на рис. 2, а. Біля атомів кисню гідро-
ксильної і карбоксильної груп локалізовані негативні значення електростатичного потен-
ціалу, тобто ці атоми будуть взаємодіяти з катіонами та донорами Н-зв’язку. Сильне по-
зитивне електростатичне поле створюють атом азоту триметиламонієвої групи та протон 
Рис. 1. Оптимізована геометрія з вказаними типами атомів (а) та заряди на атомах (б) в 
молекулі L-карнітину
66 ISSN 1025-6415. Dopov. Nac. acad. nauk Ukr. 2017. № 7
О.О. Казакова, Г.О. Сирова, I.С. Чекман, М.I. Загородний, Н.М. Чаленко
гідроксильної групи. Вони будуть взаємодіяти з аніонами та акцепторами Н-зв’язку. Гідро-
фобні поля локалізовані навколо вуглецевого ланцюга молекули. Таким чином, внаслідок 
різноманітності функціональних груп молекули, вона може взаємодіяти як з полярними, 
так і неполярними фрагментами біолігандів у організмі людини.
Дипольний момент молекули L-карнітину (див. рис. 2, б) становить 15,26 Д, що свід-
чить про її  високу полярність.
На підставі результатів дослідження визначено загальні енергетичні характеристики 
молекули L-карнітину:
Вільна енергія у водному розчині, а.о.е. −556,17026
Енергія сольватації у водному розчині, ккал/моль −37,12
Евзмо, eВ −8,20
Енвмо, eВ 1,47
Абсолютна жорсткість (ή), eВ 4,84
Дипольний момент, Д 15,26
У молекулі L-карнітину потенціал іонізації становить 8,20 еВ, а спорідненість до елек-
трона (енергія, яка виділяється під час приєднання до нейтральної молекули електрона) — 
1,47 eВ. За значеннями енергій вищої зайнятої (ВЗМО) та нижчої вакантної (НВМО) мо-
лекулярних орбіталей розрахована абсолютна жорсткість молекули L-карнітину — 4,84 eВ. 
Позитивне значення енергії НВМО зумовлює нуклеофільні властивості молекули. Тобто 
L-карнітин можна віднести до жорстких нуклеофілів.
У результаті квантово-хімічних розрахунків молекули L-карнітину виявлені основні 
реакційні центри молекули, які можуть брати участь у комплексоутворенні. Значна вели-
чина дипольного моменту та різноманітність функціональних груп молекули свідчать про 
можливість взаємодіяти з полярними та неполярними складовими біомембран за рахунок 
різних за своєю природою фрагментів.
Рис. 2. Розподіл позитивного (червоний колір) та негативного (блакитний колір) 
елект ростатичного, а також гідрофобного (коричневий колір) потенціалів (а) та на-
прям дипольного моменту (б) в молекулі L-карнітину
а б
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КВАНТОВО-ХИМИЧЕСКИЕ СВОЙСТВА L-КАРНИТИНА
Проанализировано распределение зарядов, электростатического, гидрофобного потенциалов и определе-
ны основные реакционные центры молекулы L-карнитина. Значительная величина дипольного момента и 
разнообразие функциональных групп молекулы свидетельствуют о возможности взаимодействовать с по-
лярными и неполярными структурами биомембран.
Ключевые слова: квантово-химические свойства, функциональные группы, L-карнитин.
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QUANTUM-CHEMICAL PROPERTIES OF L-CARNITINE
The distributions of charges and the electrostatic and hydrophobic potentials are analyzed, and the basic reaction 
centers of а molecule of L-carnitine are revealed. A large dipole moment and the variety of functional groups of 
the molecule evidence about a possibility of its interaction with polar and nonpolar structures of biomembranes.
Keywords: quantum-chemical properties, functional groups, L-carnitine.
